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Природные тетрапиррольные макроциклы – порфирины и хлорины – благодаря своим уникаль-
ным фотохимическим и фотофизическим свойствам широко используются в фотодинамической терапии 
(ФДТ) и фотодиагностике. Однако они имеют ряд недостатков: низкая растворимость в воде, высокая 
остаточная фототоксичность в непораженных опухолью тканях, относительно низкий коэффициент нако-
пления в опухолевой ткани и т.д. Создание конъюгатов макроциклов со стероидами – перспективный 
подход к разработке эффективных и высокоспецифичных фотосенсибилизаторов. Целью данной работы 
является исследование новых стероидных конъюгатов пирофорбида а, различающихся структурой лин-
кера, а также конфигурацией заместителей при С-17 стероидного фрагмента. Изучены спектры поглоще-
ния, кругового дихроизма, 1Н-ЯМР, 13С-ЯМР конъюгатов, продемонстрировавшие различия в относи-
тельном расположении стероидного и макроциклического фрагментов, обусловленные конфигурацией 
С-17 стероидного фрагмента и структурой линкера. Молекулярные модели конъюгатов, построенные с 
использованием методов стохастического конформационного поиска и равновесной молекулярной ди-
намики, подтверждают данные спектральных исследований. Изучена солюбилизация некоторых конъю-
гатов в водной среде в составе смешанных мицелл с фосфатидилхолином и плюроником F68. Исследо-
ваны спектральные свойства и размеры полученных мицелл. Выяснено, что смешанные мицеллы с фос-
фатидилхолином являются наиболее устойчивыми. Конъюгаты обладали антипролиферативной актив-
ностью и фотоиндуцированной цитотоксичностью и хорошо захватывались клетками LNCaP и Hep G2, что 
свидетельствует о перспективе применения стероидных конъюгатов пирофорбида а в качестве противо-
раковых агентов и сенсибилизаторов для фотодинамической терапии. Работа выполнена при финансо-
вой поддержке Российского фонда фундаментальных исследований (РФФИ грант №15-04-02426_а) и 
Программы фундаментальных научных исследований государственных академий наук на 2013–2020 
годы. 
Ключевые слова: конъюгаты, пирофеофорбид а, тестостерон, клетки карциномы простаты, цито-
токсичность, корреляция структура-активность 
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